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Resumen
En esta tesis de maestra se presentan los resultados del estudio mediante DFT de las propie-
dades electronicas, magneticas y estructurales del Ga1 xCrxAs, dado que en este material
se ha encontrado que al hacer sustituciones de un atomo de Ga por uno de Cr en la red,
exhibe propiedades magneticas, que puro no presenta. En primer lugar se trabaja con el Ar-
senuro de Galio en su estructura limpia: GaAs, se determinan sus caractersticas, constante
de red y tipo de material. Luego se genera una vacancia de Ga, GaAsVGa, para realizar los
analisis mencionados, en la estructura pura. Igualmente se crea una vacancia de As en el
compuesto GaAsVAs, para comparar las variaciones que exhiben sus propiedades cuando las
vacancias son de atomos diferentes. Se hace la sustitucion de un atomo de Ga por uno de
Cr, Ga1 xCrxAs, para diferentes concentraciones de Cr y se analizan los cambios que pre-
senta en relacion con las otras estructuras mencionadas. Finalmente se hace la sustitucion
de un atomo de Ga por uno de Cr y de manera simultanea se genera una vacancia de Ga
(Ga1 xCrxAsVGa); tambien se trabaja la anterior estructura pero generando la vacancia de
As (Ga1 xCrxAsVAs) para realizar las comparaciones respectivas, los analisis anteriores se
hacen para estudiar cual estructura es energeticamente mas favorable. De cada una de ellas
se presentan las diversas propiedades mencionadas al inicio del parrafo para indagar por
el tipo de material, estructura y las modicaciones que sufre en relacion con el compuesto
puro. Este sistema se estudio debido a su importancia tecnologica, sus aplicaciones en nuevos
dispositivos electronicos y su uso en espintronica.
Al analizar la energa de formacion del GaAs, Ga1 xCrxAsVAs, Ga1 xCrxAsVGa, GaAsVAs,
Ga1 xCrxAs y GaAsVGa, se encuentra que la estructura de menor energa de formacion
es el GaAs con una sustitucion de un atomo de Galio por uno de Cromo. Al hacer dicha
sustitucion el material exhibe propiedades magneticas. Cuando se generan vacancias en el
material bien sea de As o de Ga, las propiedades estructurales se modican ligeramente y el
compuesto no presenta magnetizacion.
Al dopar el GaAs con impurezas de Cr, el sistema exhibe un comportamiento tipo half-
metallic con un momento magnetico total de 3.0 B, que esta en buen acuerdo con otros
resultados [1, 2]. Dicho material puede ser utilizado en diversos dispositivos semiconductores
de espn [3, 4]. Por ejemplo diodos emisores de luz, heteroestructuras con cargas polarizadas
de espn, entre otros.
Palabras clave: DFT, Impurezas en cristales, Vacancias, semiconductores magneticos,
GaAs, Ga1 xCrxAs.
xAbstract
This master's thesis presents the results of the study by DFT of the electronic, magnetic and
structural properties of the Ga1 xCrxAs, given that this material has been found to make
substitutions of one atom of Ga by one of Cr in the network, it displays magnetic properties,
pure there. First working with Gallium Arsenuro in its clean structure: GaAs, determine its
characteristics, constant network and type of material. It then generates a vacancy of Ga,
GaAsVGa, for the above analysis, the pure structure. Also a vacancy of As in compound
GaAsVAs, was created to compare variations that exhibit their properties when the vacan-
cies are of dierent atoms. Substitution of an atom of Ga by one of Cr, Ga1 xCrxAs, for
dierent concentrations of Cr will be made and analyzed the changes introduced under the
above mentioned structures. Finally is the replacement of one atom of Ga by one of Cr and
simultaneously generates a vacancy of Ga, Ga1 xCrxAsVGa; the previous structure was also
works but generating the vacancy of As, Ga1 xCrxAsVAs for the respective comparisons, the
previous analyses are made to study what structure is energetically more favorable. Each of
them presents various properties mentioned at the beginning of the paragraph to inquire by
the type of material, structure and the adjustments which suers under the pure compound.
This system was studied due to its technological importance, its applications in new electro-
nic devices and their use in spintronics.
To analyze the energy of formation of GaAs, Ga1 xCrxAsVAs, Ga1 xCrxAsVGa, GaAsVAs,
Ga1 xCrxAs and GaAsVGa,, It is found that the structure of the lowest energy of formation
is GaAs with a substitution of an atom of gallium by one of chromium. To make such substi-
tution material displays magnetic properties. When vacancies are generated in the material
well either As or Ga, the structural properties are changed slightly and the compound does
not present magnetization.
To doping GaAs with impurities of Cr, the system exhibits behavior type half-metallic with
a total magnetic moment of 3.0 B, which is in good agreement with other results [1, 2],
that material can be used in various semiconductor devices spin [3, 4]. E.g. light-emitting
diodes light, heterostructures with polarized loads of spin, among others.
Keywords: Density Functional Theory, Impurities in crystals, Vacancies, Magnetic semi-
conductors, GaAs, Ga1 xCrxAs.
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1 Introduccion
El GaAs ha sido ampliamente estudiado por sus propiedades electronicas y sus aplicaciones
en dispositivos semiconductores, celdas solares y otros [5]. Estudios recientes muestran que
al dopar GaAs con Cr y Mn presenta propiedades magneticas[6, 7], que lo convierten en un
material atractivo para uso en motores, generadores o transformadores. El hecho de exhibir
dichas propiedades motiva su estudio tanto teorico como experimental y fue una de las ra-
zones que fundamento el presente trabajo.
A continuacion se presenta una revision de trabajos de investigacion realizados sobre el GaAs
tanto en su estructura pura como al hacer sustituciones, esto para tener una vision de dicho
material, sus propiedades y aplicaciones.
Mediante el metodo de cluster, basado en la Teora del Funcional de la Densidad para
moleculas (Density functional for Molecules (DMol)) se ha estudiado la estructura electroni-
ca, energetica y las propiedades magneticas del GaAs con una unica impureza; esta impureza
se ha hecho con atomos de tipo 3d. En particular se han realizado sustituciones de un solo
atomo de Ga en la celda unitaria por Cr, Mn, Fe, Co, y Ni. En dicho estudio se encuentra
que el Mn exhibe un gran cambio en los orbitales 3d, mientras que para Fe, Co y Ni el
efecto magnetico es debil. El calculo de las energas de formacion en las sustituciones men-
cionadas, son 3.87, 3.21, 1.36, 1.41 y 0.37 eV, y para los momentos magneticos locales se ha
obtenido 3.25, 4.26, -0.01, -0.03 y -0.01 B, respectivamente. Para una mejor comprension
del magnetismo con impurezas 3d, se analizan las caractersticas de union y transferencia
de carga, encontrandose que hibridaciones entre impurezas 3d y sus vecinos desempe~nan un
papel importante. El analisis de Mulliken demuestra fuertes evidencias de spin polarizado,
por hibridacion entre las impurezas 3d y los orbitales As-4p con Cr y Mn, donde los orbita-
les As-4p son antiparalelos a los de la impureza 3d. Para Fe, Co y Ni, las hibridaciones son
diferentes, los orbitales As-4p son paralelos a las impurezas 3d o estas son muy peque~nas. En
todos los casos para orbitales As-4s los efectos de spin polarizados son insignicantes. Las
hibridaciones se pueden identicar claramente mediante el analisis de la densidad de estados,
para cada orientacion de espn. Los resultados muestran que la hibridacion 3d con atomos
vecinos de orbitales As-4p podra ser lo que origina el ferromagnetismo en semiconductores
magneticos diluidos (Diluted Magnetic Semiconductors DMS) [6].
Tambien se ha estudiado la estructura electronica, la termodinamica y las propiedades
3magneticas de los metales de transicion 3d (Transition Metal - TM), mediante el anali-
sis de impurezas en GaAs, con el metodo de funciones de Green. El estudio de las impurezas
de TM (V, Cr, Mn, Fe) en el material, permite concluir que se forman aleaciones por sus-
tituciones del atomo de Ga en la subred. Cuando el GaMnAs se dopa tambien con Cr se
eleva la temperatura de Curie. Dicho estudio se hizo comparando las energas totales de este
material con los momentos magneticos desordenados (Disordered Local Moment, DLM) y
la energa total del material con los spines ferromagneticamente ordenados. De los calculos
se obtuvo que la temperatura Curie y los momentos magneticos son maximos para GaAs
dopado con Cr y Mn. Las propiedades magneticas del GaAs dopado con Mn se muestran
mas sensibles que las propiedades de GaAs dopado con Cr. Con el n de alcanzar la mas
alta temperatura crtica, el GaAs tiene que ser dopado por separado con impurezas de Cr y
Mn. El GaAs dopado con Fe no es ferromagnetico [7].
Budnitskii, et al, estudian las propiedades fotoelectricas del GaAs dopado con Cr, estable-
ciendo los mecanismos de recombinacion de cargas libres y de transporte en los campos
electricos, igualmente evaluan la vida util de las cargas libres [8].
G.I. Ayzenshtat, et al, presentan el analisis del desempe~no de detectores de pixeles de Rayos-
x basados en GaAs dopado con Cr, encontrando buena eciencia en colectar la carga, cuando
un potencial positivo es aplicado al pixel [9].
Mosca et al, investigaron las propiedades qumicas y magneticas de pelculas delgadas de Cr,
CrAs y Cr arsenizado crecidas por MBE (Molecular Beam Epitaxy) en GaAs (001), usan-
do espectroscopa de fotoemision de rayos x y magnetometra de SQUID (Superconducting
Quantum Interference Devices). Encontrando que una clara respuesta ferromagnetica inclu-
so a temperatura ambiente sugiere la formacion de capas interfaciales delgadas y profundas
durante el proceso de crecimiento [10].
Wadim Zaets, et al. Sintetizaron Ga1 xCrxAs por el metodo MBE (Molecular Beam Epi-
taxy) a baja temperatura. Hallando que las propiedades magneticas del compuesto dependen
sensiblemente de las condiciones de crecimiento [11].
La importancia del Ga1 xCrxAs, material que se estudia en el presente trabajo, esta en la
posibilidad de modelar tanto la carga, como el espn de los electrones, dado que en el material
al hacer una sustitucion de un atomo de Ga por uno de Cr, este presenta magnetizacion, y
maniesta un comportamiento diferente para cada orientacion de espn, como se discutira en
el captulo de resultados; este hecho lo hace atractivo para su uso en espintronica [12, 13]. El
documento presenta en el captulo 1, los resultados de algunos estudios teoricos y practicos,
as como la importancia del material en la industria y la tecnologa.
4 1 Introduccion
Para realizar el analisis de las propiedades electronicas, magneticas y estructurales del com-
puesto se trabajo con el formalismo de La Teora del Funcional de la Densidad (DFT),
dentro de la aproximacion GGA (Aproximacion de Gradiente Generalizado), estos concep-
tos se presentan en el captulo 2. En el captulo 3 se hace una descripcion de las estructuras
consideradas, que se utilizan posteriormente en el captulo de resultados. La optimizacion de
parametros y el analisis de los mismos se estudia en el captulo 4. El captulo 5 dedicado a
los resultados, presenta un analisis y comparacion de las propiedades electronicas, estructu-
rales y magneticas del compuesto, en la estructura zincblenda y en las superceldas 1x1x2 y
2x2x2. Lo anterior en el caso energetico mas favorable. Finalmente se presenta el captulo de
conclusiones, que complementa las conclusiones particulares presentadas en los resultados.
2 Teora y Descripcion del problema
En el presente captulo se hara una descripcion general de la teora de la Funcional de la
Densidad DFT, con el n de sustentar el metodo de calculo empleado para el estudio de
la propiedades electronicas, estructurales y magneticas del compuesto GaCrAs. Para ello se
hara una presentacion dentro del formalismo de la mecanica cuantica del Hamiltoniano de
un sistema de muchas partculas. Descrito este, se expone como se puede solucionar haciendo
uso de la aproximacion de Born Oppenheimer, de los teoremas de Hohneberg y Kohn y del
metodo de Kohn - Sham.
Para dicha descripcion se tiene en cuenta que:
1. La ecuacion de Schrodinger permite describir el estado fsico del sistema
2. La funcion de onda describe el estado fsico de un sistema de partculas
3. El solido es una coleccion de partculas positivas (nucleo) pesadas y partculas negativas
(electrones) ligeras.
Teniendo en cuenta lo anterior, el Hamiltoniano exacto de un sistema de muchas partculas
se puede expresar como:
H^ =  
NX
i=1
h2
2me
~r2i  
MX
I=1
h2
2MI
~r2I  
e2
40
N;MX
i;I=1
ZI
j~ri   ~RI j
+
e2
80
N;NX
i;j=1;i 6=j
1
j~ri   ~rjj +
+
e2
80
M:MX
I;J=1;I 6=J
ZIZJ
j~RI   ~RJ j
(2-1)
donde ri representa la coordenada del electron i-esimo, RI la coordenada del nucleo I-esimo,
ZI la carga del nucleo I [14, 15, 16]. En el Hamiltoniano descrito en la ecuacion 2-1, el
primer termino corresponde al operador energa cinetica de los electrones y el segundo al de
los nucleos. Los tres ultimos terminos representan la energa potencial de interaccion electron
- nucleo, electron-electron y nucleo - nucleo, respectivamente.
Si se trabaja en unidades atomicas h = 1 , me=1,
e2
40
= 1, se tiene que el Hamiltoniano del
sistema se puede escribir de la siguiente manera:
6 2 Teora y Descripcion del problema
H^ =  
NX
i=1
1
2
~r2i  
MX
I=1
1
2MI
~r2I  
N;MX
i;I=1
ZI
j~ri   ~RI j
+
1
2
N;NX
i;j=1;i6=j
1
j~ri   ~rjj +
+
1
2
M:MX
I;J=1;I 6=J
ZIZJ
j~RI   ~RJ j
(2-2)
Para describir el estado fsico de un sistema es necesario resolver la ecuacion de Schrodinger,
H = E (2-3)
En la anterior ecuacion el Hamiltoniano contiene la informacion que describe los electrones
y nucleos del sistema. La funcion de onda  explica el estado fsico de las partculas del
mismo, esto es, describe los electrones en terminos de su movimiento y posicion. Dada la
complejidad para solucionar un sistema de muchos cuerpos, se deben recurrir a ciertas apro-
ximaciones [17]: la primera de ellas es la Born-Oppenheimer.
Debido a las diferencias de escala de masas entre los electrones y los nucleos, estos ultimos
se pueden considerar en posiciones jas, por tanto se puede resolver el problema electronico
a partir de la ecuacion de Schrodinger electronica considerando jos a los nucleos. En con-
secuencia con lo anterior, el termino correspondiente al operador energa cinetica del nucleo
equivale a cero y el termino que representa la energa potencial de interaccion de los nucleos
es una constante. Entonces el Hamiltoniano expresado en la ecuacion 2-2, se puede escribir
como:
He =  
NX
i=1
1
2
~r2i  
NX
i=1
V (ri) +
1
2
N;NX
i;j=1;i 6=j
1
j~ri   ~rjj (2-4)
Una primera mirada para la solucion del Hamiltoniano del sistema esta en la propuesta de
Hartree (1928), que establece que la funcion de onda de muchos electrones se puede escri-
bir como un producto de n orbitales de 1 electron [14]. Es decir la funcion de onda de un
sistema de N-electrones se puede escribir como un sistema de N-ecuaciones de un electron.
Esta aproximacion falla al tratar los electrones como particulas distinguibles y no explica
el fenomeno de intercambio. La correccion a dicho modelo se hace con la aproximacion de
Hartre-Fock.
En la aproximacion de Hartre-Fock se considera al electron como una partcula indistinguible
y se usan determinantes de slater para generar las funciones de onda antisimetricas, condicion
que se debe cumplir para el intercambio de cualquier par de electrones, esta aproximacion
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Para encontrar el estado del sistema existen diversos metodos, entre ellos esta la Teora del
Funcional de la Densidad (DFT - Density Functional Theory), que demuestra ser adecuado
para la descripcion de las propiedades del estado base de un sistema [18, 19, 20].
La DFT se fundamenta en los teoremas de Hohenberg-Kohn (1964) y Kohn-Sham (1965), sin
embargo algunos a~nos anteriores Thomas (1927) y Fermi (1928) de manera independiente
presentaron una descripcion del calculo de la energa de un sistema electronico en terminos
de la densidad electronica [14, 16].
En 1964 Pierre Hohenberg y Walter Kohn probaron que para moleculas en un estado funda-
mental, la energa de dicho estado, la funcion de onda y todas las propiedades electronicas
estan determinadas unvocamente por la densidad electronica del estado base 0 [21], el
subndice 0 es para indicar que se esta hablando de ese estado [17].
En consecuencia con lo demostrado por Hohenberg y Khon, la energa del estado funda-
mental de un sistema se puede expresar a partir de la densidad electronica. Es el uso de
la densidad electronica en lugar de la funcion de onda para el calculo de la energa, lo que
constituye la base fundamental de la DFT [18].
La energa electronica del estado fundamental E0 es un funcional de 0. Como se dijo an-
teriormente la DFT calcula E0 y otras propiedades del estado base a partir de la densidad
electronica asociada a dicho estado 0. Hay una correspondencia biunvoca entre el potencial
externo, la densidad electronica y la funcion de onda.
De acuerdo con lo enunciado en parrafos anteriores, el Hamiltoniano puramente electronico
es la suma de los terminos de la energa cinetica electronica, la atraccion electron-nucleo y
la repulsion electron - electron, de modo que para el estado fundamental se tiene:
E0 = EV = T [0] + Vne[0] + Vee[0] (2-5)
Donde el subndice V recalca la dependencia de E0 con el potencial externo V (r), que es
diferente para distintas moleculas. El termino Vne[0] se conoce, pero los funcionales T [0] y
Vee[0] son desconocidos.
Teniendo en cuenta que F [0] = T [0]+Vee[0] se tiene que la ecuacion 2-5 se puede expresar
como:
E0 = EV =
Z
0V (r)dr + F [0] (2-6)
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En la ecuacion anterior el funcional F [0] es independiente del potencial externo y no pro-
porciona una va practica para calcular E0 a partir de 0, debido a que el funcional F [0] es
desconocido.
El segundo teorema de Hohenberg y Kohn permite demostrar que dado el funcional en la
ecuacion (2-6), la densidad electronica del estado base es aquella que minimiza la energa.
Aplicando el principio variacional se puede encontrar dicha densidad [14, 18].
El teorema de Hohenberg y Kohn no dice como calcular E0 a partir de 0, dado que el fun-
cional en la ecuacion (2-6) es desconocido, para ello se abordara el metodo de Kohn - Sham.
En 1965 Kohn y Sham propusieron un metodo para obtener 0 y E0 a partir de s [22].
Consideran un sistema cticio (s), de n electrones no interactuantes, que experimentan un
potencial Vs(ri). Este potencial tiene tal valor que la densidad de probabilidad electronica
del estado fundamental s(r) del sistema de referencia sera igual a la densidad electronica del
estado fundamental exacta 0(r) del sistema en el que se esta interesado, esto es s(r) = 0(r).
Hohenberg y Kohn (HK) probaron que la funcion densidad de probabilidad del estado fun-
damental determina el potencial externo. Una vez que s(ri) esta denida por el sistema de
referencia, el potencial externo Vs(ri) en el sistema esta unvocamente determinado , aunque
se puede tener la situacion de no saber como obtenerlo.
Los electrones no interactuan entre s en el sistema de referencia, el Hamiltoniano de dicho
sistema es:
H^s =
NX
i=1

 1
2
r2i + Vs(ri)

=
NX
i=1
h^ksi (2-7)
donde h^ksi =  12r2i + Vs(ri), representa el hamiltoniano de un electron de Kohn-Sham.
Al aplicar el teorema de HK al Hamiltoniano que describe el sistema, debe existir el funcional
tal que:
EV s =
Z
(r)Vs(r)dr + Ts[(r)] (2-8)
Teniendo en cuenta el teorema de HK la minimizacion de dicho funcional proporcionara la
densidad 0;s y la energa E0;s del estado fundamental correspondiente al Hamiltoniano H^s,
es decir EV s

= 0, en consecuencia:
9Vs(r)dr +
Ts[(r)

   = 0 (2-9)
donde  representa un multiplicador de Lagrange.
En la expresion 2-8 no se conoce la la forma particular de Ts[0;s(r)], dicho funcional de
energa cinetica se puede dividir en dos contribuciones:
T [(r)] = Ts[(r)] + Tc[(r)] (2-10)
Donde: Ts representa la energa exacta para el estado fundamental del correspondiente siste-
ma no interactuante con la misma densidad (r) que el exacto, T la energa cinetica expresada
como un funcional de la densidad y Tc es la diferencia entre ambas.
De esta forma el funcional universal F [0] = T [0] + Vee[0] se puede escribir ahora como:
F [(r)] = Ts[(r)] + Vee[(r)] + Exc[(r)] (2-11)
El ultimo termino de la expresion anterior contiene todos los terminos que no son tenidos en
cuenta y la porcion de energa cinetica Tc[(r)] necesaria para obtener la energa verdadera
del sistema. Reemplazando la forma del funcional en la ecuacion 2-6, se tiene:
E0 = EV =
Z
0V (r)dr + Ts[(r)] + Vee[(r)] + Exc[(r)] (2-12)
Aplicando el principio variacional a la anterior expresion se tiene que EV

= 0,
V (r) +
Ts[(r)]

+
Vee[(r)]

+
Exc[(r)]

   = 0 (2-13)
y haciendo
Veef = V (r) +
Vee[(r)]

+
Exc[(r)]

(2-14)
se tiene que
Veef +
Ts[(r)

   = 0 (2-15)
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Ecuacion identica para un gas de electrones no interactuantes moviendose en el potencial
efectivo Veef , descrita en la ecuacion 2-9, entonces Veef = V s.
De acuerdo con lo anterior el problema multielectronico de KS se puede restringir a la
solucion del sistema de N ecuaciones monoelectronicas del tipo

 1
2
r2i + Veff (r)

'ksi (r) = "i'
ks
i (r) (2-16)
El potencial efectivo incluido en la ecuacion anterior incorpora la interaccion electronica pero
de forma articial, ya que las interacciones reales se encuentran reemplazadas por interac-
ciones con un medio que imita la situacion real [18].
Al usar el metodo de Kohn - Sham para obtener  y E0 hay un problema, no se sabe cual
es el funcional correcto de Exc[], tanto Exc como Vxc son desconocidos [17].
Una aproximacion para el termino Exc fue formulada por Hohenberg y Kohn [21], consiste
en aplicar los resultados de la energa de intercambio y correlacion obtenidos para el gas de
electrones homogeneo. La expresion para el funcional de correlacion e intercambio es:
ELDAxc [] =
Z
(r)"xc[(r)]dr (2-17)
Que se conoce como aproximacion de densidad local o LDA por sus siglas en ingles Local
Density Approximation. El termino "xc[(r)] es la energa de correlacion e intercambio por
electron y por unidad de volumen para un gas de electrones homogeneo de densidad igual
a  [20]. Los resultados que se obtienen con esta aproximacion se aplican a sistemas que se
comportan como gas de electrones libres. Para moleculas es necesario aproximaciones mas
sosticadas, como la aproximacion de gradiente generalizado GGA por sus siglas en ingles
Generalized Gradient Approximation. Dicha aproximacion expresa la energa de correlacion
e intercambio en una forma local en terminos de la densidad y su gradiente, como una ex-
presion que aproxima al funcional exacto solo en base a  y r [20].
Trabajando con la aproximacion GGA el termino de Exc es:
EGGAxc [] =
Z
(r)"xc[(r)]dr +
Z
Fxc[(r); jrj]dr (2-18)
el termino Fxc es una correccion funcional determinada [19].
11
"xc se puede descomponer separando la contribucion de intercambio y correlacion, "xc[] =
"x[] + "c[], para calcular los valores de energa de intercambio y correlacion, existe una
amplia literatura donde se presentan diferentes parametrizaciones.
Pseudopotenciales
Los atomos de un solido estan compuestos por:
1. Los electrones de valencia, correspondientes a las capas externas semillenas de los
atomos. Estos los responsables de casi todas las propiedades qumicas, opticas, y es-
tructurales del material.
2. El core. Conformado por el nucleo y los electrones internos fuertemente ligados a el, co-
rrespondientes a las primeras capas completamente llenas, son orbitales mas profundos
y cercanos al nucleo.
Los electrones de valencia son muy sensibles al entorno del atomo, y su densidad de carga va-
ria considerablemente, segun este aislado o en su estado fundamental [19], por el contrario el
core, no experimenta variaciones en su densidad de carga, por lo tanto se puede considerar de
forma explcita en el calculo unicamente a los electrones de valencia, representando el efecto
del core sobre estos por medio de un pseudopotencial (aproximacion de core congelado). Este
pseudopotencial atomico es un potencial de interaccion que actua solo sobre los electrones
de valencia, describiendo el efecto del core, sin necesidad de considerarlo explcitamente en
el calculo [19].
El pseudopotencial reemplaza el potencial de los electrones del core, por un potencial suave
efectivo que actua sobre las funciones de onda de los electrones de valencia, los cuales son los
responsables del enlace y la estabilidad del solido [19]. El estado de los electrones internos
no se ve alterado cuando el atomo aislado es introducido en un solido, como se dijo anterior-
mente estan localizados en las capas mas profundas.
En la gura 2-1, tomada del trabajo realizado sobre el calculo de la estructura electronica
de la supercie TiO2(110) [23], se presenta la ilustracion de los pesudopotenciales de un
electron. En la graca se observa la funcion de onda   que oscila rapidamente cerca al core.
Igualmente se observa la funcion que representa al pseudopotencial  pseudo, y que reemplaza
la funcion de onda  .
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Figura 2-1: Ilustracion esquematica de los potenciales de un electron (lnea continua) y de un pseudo-
electron (lnea discontinua) y de sus correspondientes funciones de onda
3 Estructuras consideradas
En el presente captulo se describen las estructuras consideradas para el estudio de las pro-
piedades electronicas, estructurales y magneticas, del compuesto Ga1 xCrxAs. Para analizar
las posibles modicaciones que sufre el material al variar la concentracion de Cr, se trabaja-
ron tres valores x=0.25, x=0.125 y x=0.03125.
Para cada una de las concentraciones mencionadas anteriormente se trabaja con las siguien-
tes estructuras: compuesto puro, con una vacancia de Ga, con una vacancia de As, sustitucion
de un atomo de Ga por uno de Cr. Esto obedece a la conguracion energetica mas favorable,
que se explica en el captulo de resultados.
A continuacion se muestran las estructuras consideradas para el analisis del material.
3.0.1. Celda Cubica
El compuesto de Galio y Arsenico, GaAs es una red de Bravais cubica centrada en las caras,
FCC por sus siglas en ingles (Face-centered cubic). El motivo lo conforman dos atomos uno
de Galio y uno de Arsenico en las posiciones (0,0,0) y (1
4
; 1
4
; 1
4
) respectivamente, con una
constante de red igual a 5.66 A(10.85 Bohr). La estructura recibe el nombre de zincblenda
y se representa en la gura 3-1, las posiciones de los atomos se relacionan en la tabla 3-1.
Tabla 3-1: Posiciones de los atomos en la estructura zincblenda.
Ga 0, 0, 0 0, 0.5, 0.5 0.5, 0.5 , 0.0 0.5, 0, 0.5
As 0.25, 0.25, 0.25 0.75, 0.75, 0.25 0.75, 0.25, 0.75 0.25, 0.75, 0.75
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Figura 3-1: GaAs en la estructura cristalina zincblenda
La estructura zincblenda se puede ver como dos estructuras fcc desplazadas una de la otra
1
4
por la diagonal del cubo. Los atomos de Ga se colocan en una red fcc y los atomos de As
en la otra. Cada atomo esta enlazado con otros 4, de tipo opuesto, formando un tetraedro
regular [24].
En la gura 3-2 se presenta la estructura del Ga1 xCrxAs(x = 0:25), la sustitucion se hizo
en la posicion (0.0, 0.5, 0.5). Como cada atomo esta enlazado con otros 4 de tipo opuesto,
fomando un tetraedro regular, el entorno de cada uno de ellos es similar, por lo tanto esta se
puede realizar en cualquier posicion de un atomo de Ga y los resultados no van a presentar
variaciones signicativas por las simetras de la red. Al hacer la sustitucion de un atomo de
Ga por uno de Cr en la posicion indicada la estructura considerada es cubica.
Figura 3-2: GaAs en la estructura cristalina zincblenda con una sustitucion de un atomo de Ga por uno
de Cr
Para cada atomo de As, el entorno es similar, puesto que este se une con 4 atomos de Ga
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formando un tetraedro regular. Situacion similar ocurre para cada atomo de Ga, que tiene
cuatro enlaces tetraedricos, con atomos de As. Para el atomo de As que esta en la posicion
(0.25, 0.25, 0.25) uno de los atomos de Ga con los que se enlaza se ubica en (0.0, 0.5, 0.5).
En este sitio del Ga se realizo la sustitucion por el atomo de Cr; en ese lugar tambien
se hizo la vacancia de Ga, como se muestra en la gura 3-3 (a). Teniendo en cuenta lo
anterior, se genero la vacancia de As en (0.25, 0.25, 0.25), como se presenta en la imagen 3-3
(b), lo anterior para poder realizar comparaciones y analisis de modicaciones estructurales,
electronicas y magneticas de los compuestos.
(a) GaAs VGa (b) GaAs VAs
Figura 3-3: GaAs en la estructura cristalina zincblenda con una vacancia de Ga y de As respectivamente
3.0.2. Super celda 1x1x2
Para el analisis de las posibles modicaciones que sufren las propiedades electronicas, es-
tructurales y magneticas del Ga1 xCrxAs, se vario la concentracion del Cr de 0.25 a 0.125,
creandose as una estructura 1x1x2. El valor de la concentracion de Cr esta de acuerdo con
el reportado por L. M. Sandratskii et al [1] y Masafumi Shirai [25].
La supercelda 1x1x2 es tetragonal y se presenta en la gura 3-4. Se creo tomando dos celdas
cubicas como la mostrada en la graca 3-1, superpuestas una sobre la otra, con a = b 6=c, y
c=2a. Los valores de a y c son 5.66 Amstrong (10.85 Bohr), y 11.32 A(21.7 Bohr) respecti-
vamente. Las posiciones de los atomos se presentan en la tabla 3-2.
En la gura 3-5 se ense~na el compuesto Ga1 xCrxAs(x = 0:125). Por ser la estructura
tetragonal se realizaron sustituciones del atomo de Ga por el de Cr en diversas posiciones,
encontrandose que la mas estable es en (0.50, 0.50, 0.00). Igualmente se evidencia que en
terminos de energa de formacion, esta no vara signicativamente en las diversas posicio-
nes consideradas para el Cr, como se presenta en el captulo de resultados, en la seccion
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Tabla 3-2: Posiciones de los atomos en la supercelda 1x1x2.
Ga As
0, 0, 0 0.25, 0.25, 0.125
0.5, 0.5, 0 0.75, 0.25, 0.375
0.5, 0, 0.25 0.25, 0.25, 0.625
0, 0.5, 0.25 0.75, 0.25, 0.875
0, 0, 0.5 0.75, 0.750.125
0.5, 0.5, 0.5 0.25, 0.75, 0.125
0.5, 0 0.75 0.75, 0.75, 0.625
0, 0.5, 0.75 0.25, 0.75, 0.875
Figura 3-4: GaAs Super celda 1x1x2
correspondiente a la supercelda 1x1x2.
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Figura 3-5: Super celda 1x1x2 de GaAs sustituyendo un atomo de Ga por uno de Cr
En la estructura sin vacancias, ni sustitucion, el atomo de As que esta en la posicion (0.75,
0.75, 0.125) se enlaza con 4 atomos de Ga, uno de ellos ubicado en (0.50, 0.50, 0.00). En el
lugar mencionado del Ga, se hizo la sustitucion por Cr. Igualmente en dicha ubicacion se
hizo la vacancia de Ga, como se muestra en la imagen 3-6 (a). Por las razones mencionadas
anteriormente se genero la vacancia de As en el sitio indicado al inicio de este parrafo. La
graca de la estructura se presenta en la gura 3-6 (b).
(a) GaAs 1x1x2 VGa (b) GaAs 1x1x2 VAs
Figura 3-6: Super celda 1x1x2 de GaAs, con una vacancia de Ga y con una de As respectivamente
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3.0.3. Super celda 2x2x2
La supercelda 2x2x2 que se muestra en la gura 3-7, tiene como constante de red a = 11.32
A(21.7 Bohr). Para realizarla se tomo la estructura zincblenda y se repitio en cada eje dos
veces. Las posiciones de los atomos se presentan en la tabla 3-3.
Tabla 3-3: Posiciones de los atomos en la supercelda 2x2x2.
Ga As Ga As
0,0,0 0.125, 0.125, 0.125 0.25, 0, 0.25 0.35, 0125, 0.375
0.5, 0, 0 0.625, 0.125, 0.125 0.75, 0, 0.25 0.875, 0.125,0.75
0, 0.5, 0 0.125, 0.625 , 0.125 0.25, 0.5, 0.25 0.375, 0.625, 0.375
0.5, 0.5, 0 0.625, 0.625, 0.125 0.75, 0.5, 0.25 0.875, 0.625, 0.375
0, 0, 0.5 0.125, 0.125, 0.625 0.25, 0, 0.75 0.374, 0.125, 0.875
0.5, 0, 0.5 0.625, 0.125, 0.625 0.75, 0, 0.75 0.875, 0.125, 0.875
0.5, 0.5, 0.5 0.125, 0.625, 0.625 0.25, 0.5, 0.7 0.375, 0.625, 0.875
0.5, 0.5, 0.5 0.625, 0.625, 0.625 0.75, 0.5, 0.75 0.875, 0.625, 0.875
0.25, 0.25, 0 0.375, 0.375, 0.125 0, 0.25, 0.25 0.125, 0.375, 0.375
0.75, 0.25, 0 0.875, 0.375, 0.125 0.5, 0.25, 0.25 0.625, 0.375, 0.35
0.25, 0.75, 0 0.375, 0.875, 0.125 0, 0.75, 0.25 0.125, 0.875, 0.375
0.75, 0.75, 0 0.875, 0.875, 0.125 0.5, 0.75,0.25 0.625, 0.875, 0.375
0.25, 0.25, 0.5 0.375, 0.375, 0.625 0, 0.25, 0.75 0.125, 0.375, 0.875
0.75, 0.25, 0.5 0.875, 0.375, 0.625 0.5, 0.25, 0.75 0.625, 0.375, 0.875
0.25, 0.75, 0.5 0.375, 0.875, 0.625 0,0.75, 0.75 0.125, 0.875, 0.875
0.75, 0.75, 0.5 0.875, 0.875, 0.625 0.5, 0.75, 0.75 0.625,0.875, 0.875
En la graca 3-7 se observa que cada atomo de Ga se enlaza con 4 atomos de As formando un
tetraedro regular, de manera similar ocurre para cada atomo de As. Al analizar las energas
de formacion de los compuestos, que se presenta en el captulo de resultados, se encuentra
que al variar la posicion atomica para la sustitucion no exhibe mayores modicaciones, esto
se debe a que el entorno de cada atomo de As es similar, as como el entorno de cada atomo de
Ga. Para el compuesto Ga1 xCrxAs con una concentracion de Cr de 0.03125 se trabajo una
super celda 2x2x2. El valor de la concentracion del dopante concuerda con el reportado por
V.I. Baykov, et al [7] y L. M. Sandratskii et al [1].
En la supercelda 2x2x2 se realizo la sustitucion de un atomo de Ga por uno de Cr, como se
muestra en al gura 3-8, esta se hizo en la posicion (0.00 , 0.75 , 0.25). La posicion escogida
obedece a las razones mencionadas en el parrafo anterior.
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Figura 3-7: GaAs estructura 2x2x2
Figura 3-8: Estructura 2x2x2 para el GaAs, sustituyendo un atomo de Ga por uno de Cr en la red
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En la posicion (0.00, 0.75, 0.25) que corresponde a un atomo de Ga, se hizo la sustitucion
por el atomo de Cr. Dicho atomo de Galio se enlaza con cuatro atomos de As, uno de
ellos ubicado en la posicion (0.125, 0.125, 0.125), en este sitio se realizo la vacancia de As.
Igualmente se realizo una vacancia de Ga en el sitio mencionado al inicio de este parrafo. Lo
anterior para realizar comparaciones y analisis de las modicaciones estructurales, elctronicas
y magneticas del compuesto.
4 Optimizacion de Parametros
Los calculos se realizaron bajo el formalismo de la teora del funcional densidad, empleando
el metodo de ondas planas y pseudopotenciales atomicos ultrasuaves, tal como esta im-
plementado en el codigo computacional quantum-espresso[26]. La base de ondas planas se
expandio hasta una energa de corte de 30 Ry. Los vectores G que permiten la expansion
son vectores de la red recproca, en principio un numero innito de vectores se requiere para
representar las funciones de onda con precision innita. Sin embargo la expansion de ondas
planas se debe truncar a un numero nito de terminos, esto limita las funciones de onda con
una energa cinetica menor que una energa de corte Ecutoff [14].
Para los efectos de intercambio y correlacion se utilizo la Aproximacion de Gradiente Gene-
ralizado (GGA) en la parametrizacion de Perdew, Burke y Ernzerhof (PBE) [27]. El GaAs
se estudio en la fase de cristalizacion zincblenda, con una constante de red optimizada de
5.66 A(10.85 Bohr), empleando una malla de puntos k Monkhorst-Pack [28] de 6x6x6 en la
primera zona de Brillouin.
Para escoger los parametros de entrada de los calculos, se optimizaron la energa de corte
(Ecutoff ) y la malla de puntos k con respecto: al volumen de equilibrio y a la constante de
red, como se muestra en la tabla 4-1.
Mediante la ecuacion de estado de Murnaghan, ecuacion 4-1, se obtiene el valor de la energa
mnima y se deduce el valor de la constante de red en el equilibrio. En esta ecuacion, V
representa el volumen de la celda primitiva, V0 el volumen de equilibrio, B0 el modulo de
volumen y B00 su derivada con respecto a la presion calculada en el volumen de equilibrio [29].
E(V ) =
B0
B00
V
"
(V0
V
)B
0
0
B00   1
+ 1
#
+ E(V0)  B0V0
B00   1
(4-1)
En la gura 4-1 se relaciona EvsV para una energa de corte de (a) 25 Ry, (b) 30 Ry, (c) 35
Ry y (d) 40 Ry, respectivamente, de acuerdo con los resultados presentados en la tabla 4-1.
Se encuentra que el valor de la constante de red que hace mnima la energa se da a partir
de una malla de puntos k de 6x6x6 para los valores de energa de corte de 30 Ry, 35 Ry y
40 Ry, de igual forma para las energas de corte mencionadas con una malla de puntos k de
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Tabla 4-1: Energa de corte (Ecutoff ), malla de puntos k Monkhorst-Pack, volumen, constante de red,
modulo de volumen y Energa mnima para el GaAs en su estructura zincblenda
Ecutoff Parametros Malla puntos k
3x3x3 4x4x4 6x6x6 10x10x10
25Ry amin(bohr) 10.851 10.849 10.849 10.850
vmin(bohr
3) 319.41 319.25 319.25 319.34
Bo (Mbar) 0.62 0.62 0.60 0.61
Bo' 3.96 4.27 4.70 4.48
Emin(eV ) -2910.71 -2810.73 -2910.73 -2910.73
30Ry amin(bohr) 10.850 10.849 10.850 10.850
vmin(bohr
3) 319.40 319.26 319.36 319.39
Bo (Mbar) 0.61 0.61 0.60 0.60
Bo' 4.38 4.68 4.64 4.63
Emin(eV ) -2910.79 -2910.81 -2910.81 -2910.81
35Ry amin(bohr) 10.851 10.849 10.850 10.851
vmin(bohr
3) 319.33 319.31 319.39 319.40
Bo(Mbar) 0.61 0.61 0.61 0.60
Bo' 4.60 4.60 4.60 4.60
Emin(eV ) -2910.80 -2910.81 -2910.82 -2910.82
40Ry amin(bohr) 10.849 10.849 10.850 10.850
vmin(bohr
3) 319.31 319.30 319.37 319.39
Bo(Mbar) 0.61 0.61 0.61 0.60
Bo' 4.61 4.61 4.60 4.61
Emin(eV ) -2910.80 -2910.82 -2910.82 -2910.82
23
10x10x10 el valor de la constante de red es igual que en el caso anterior. Teniendo en cuenta
lo mencionado y el coste computacional al correr los calculos con los parametros descritos,
se selecciono el valor de a que minimiza la energa, que corresponde al ao y emplea un menor
tiempo de calculo as: Ecutoff de 30 Ry con una malla de puntos k de 6x6x6. Los datos en
mencion se relacionan en la tabla 4-2.
(a) (b)
(c) (d)
Figura 4-1: Energa Vs Volumen para el GaAs en su estructura zincblenda. Para una energa de corte de
(a) 25 Ry, (b) 30 Ry, (c) 35 Ry y (d) 40 Ry
En la tabla 4-3, se presenta una comparacion del valor de la constante de red y el modulo
de volumen calculado, para el GaAs en la estructura zincblenda, con otros datos reportados
en la literatura. Se relacionan los porcentajes de error para cada uno en relacion con los
parametros escogidos.
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Tabla 4-2: Energa de corte (Ecutoff ), malla de puntos k, volumen, constante de red, modulo de volumen
y Energa mnima para el GaAs sin vacancias, parametros optimizados
Ecutoff Malla k V0(bohr
3) a0(bohr) B0 (GPa) E0 (Ry)
30 6x6x6 319.36 10.85 60.95 -214.03
Tabla 4-3: Constante de red, modulo de volumen, metodo de calculo, porcentaje de error para el GaAs
a0(A) B0 (GPa) Metodo %a0(A) %B0 (GPa)
5.608 [30] 75.2 [30] FP-LDA 0.94% -18.94%
5.748 [30] 60.8 [30] FP- GGA -1.51% 0.24%
5.654 [31] 77.0 [31] Experimento 0.12% -20.84%
5.653 [32] 76.0 [32] Experimento 0.14% -19.80%
5:66 60.95 Pseudopotenciales
 Presente trabajo
Los valores reportados en la referencia [30] son de caracter teorico, calculados mediante el
metodo FP-LDA y FP-GGA por sus siglas en ingles Full-potential linear augmented plane
wave (FP-LAPW) con la aproximacion de densidad local (LDA - Local density aproximation)
y aproximacion de gradiente generalizado (GGA - generalized gradiente approximation), res-
pectivamente, calculos realizados mediante codigo WIEN2K; los datos reportados por K.H.
Hellwege, et al [31] y B. Fillipi, et al [32] son de caracter experimental. La diferencia en los
valores obtenidos se debe a los metodos empleados para hallar dicho parametro.
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5.1. Energa de Formacion
Para determinar la estructura mas estable se calculo la energa de formacion usando la
siguiente expresion[6]:
Ef = (E
doped
b + y)  (Eob + x) (5-1)
Donde Edopedb y E
o
b son las energas totales de la supercelda con y sin defectos, respectiva-
mente y y, x son el potencial qumico del atomo que se sustituyo y de la impureza que en
este caso es de Cr. Las energas de formacion se presentan en la tabla 5-1
En relacion con la energa de formacion del GaAs, se encuentra que el valor calculado esta en
buen acuerdo con otros resultados reportados en la literatura [33].
De acuerdo con los datos de la tabla 5-1, presentados en la gura 5-1, las estructuras con
menor energa de formacion son: GaAs sustituyendo un atomo de Galio en la red por uno
de Cromo, GaAs con una vacancia de As y GaAs con una vacancia de Ga, como se puede
observar. En la seccion siguiente se presentan las propiedades electronicas, magneticas y
estructurales de dichas estructuras, comparandolas con el GaAs sin vacancias ni sustitucion.
Tabla 5-1: Energa de formacion para los compuestos estudiados para el GaAs en la estructura zincblenda,
y en las superceldas 1x1x2 y 2x2x2
Estructura Ef (eV ) 1x1x1 Ef (eV ) 1x1x2 Ef (eV ) 2x2x2
GaAs -0.7 -0.7 -0.7
GaAs VGa 3.01 3.15 3.16
GaAs VAs 2.55 2.92 3.18
GaAs GaCr 1.59 1.66 1.73
GaAs AsCr 3.88 4.02 4.21
GaAs GaCr VGa 3.92 4.44 4.63
GaAs GaCr VAs 3.57 3.85 4.17
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Figura 5-1: Energa de Formacion en funcion de la concentracion de la Impureza
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5.2. Propiedades Electronicas, Magneticas y Estructurales
Las gracas de bandas de energa de la estructura zincblenda y de la supercelda 2x2x2 que
se presentan en este captulo, se hicieron para el camino  , M, X,  , R, X, M, R, camino de
alta simetra de la primera zona de Brillouin, como se muestra en la gura 5-2 tomada de
http : ==www:cryst:ehu:es=cryst=getkvec:html.
Figura 5-2: PBZ para una estructura cubica simple
5.2.1. Estructura zincblenda
Sin vacancias ni sustitucion
A continuacion se presentan los resultados para el GaAs en su estructura zincblenda.
Para las guras mostradas en el presente captulo se relacionan energa, vector de onda de
la red recproca  ! y densidad de estados, como se describe a continuacion:
En el eje vertical se graca la energa en eV.
En el eje horizontal se representan en primer lugar algunos caminos de alta simetra
de la PZB. En segundo lugar la densidad de estados con la contribucion mayoritaria
de orbitales en cada caso
Para todas las gracas de bandas de energa y densidad de estados, el cero de la energa
se ubico en el nivel de Fermi, por debajo de el se encuentran las bandas de valencia y por
encima las bandas de conduccion.
De acuerdo con la gura 5-3 el GaAs posee gap directo en  , con un valor de 0.25 eV, resul-
tado que concuerda con otros datos teoricos reportados en la literatura [30, 34, 35, 36, 37],
dicho valor permite ver que el compuesto es un semiconductor, aunque se debe tener en
28 5 Resultados
Figura 5-3: Bandas de energa para el GaAs 1x1x1. Contribucion de los orbitales del Ga y As a la densidad
de estados.
cuenta que la teora DFT subestima el valor del gap en algunos casos hasta en un 60%. Por
ello la diferencia con reportes experimentales presentados en la literatura [34, 38].
Teniendo en cuenta la misma gura, se pueden observar tres regiones: la primera es una re-
gion entre -10 eV y -12 eV, formada por electrones 4s del As y 4p del Ga; la segunda region
entre -4 eV y -7 eV, formada por electrones 4p del As y 4s del Ga, y en menor cantidad por
4p del Ga y 4s del As; la tercera region cerca al nivel de Fermi, entre 0 eV y - 4eV, con una
contribucion de electrones 4p del As y y 4p del Ga. El compuesto no exhibe magnetizacion.
En cuanto a la densidad de carga presentada en la gura 5-4 se encuentra una acumulacion
de carga en el atomo de As en la direccion del enlace entre el atomo de As y el atomo
de Ga, esta conguracion se presenta debido a la diferencia entre la electronegatividad del
As en relacion con el Ga. La electronegatividad es la propiedad qumica que permite me-
dir la capacidad de un atomo para atraer hacia el los electrones. Al respecto mediante la
ecuacion 5-2 [39] se puede calcular que fraccion del enlace es covalente (fc), en este caso,
para el GaAs, corresponde al 96%. En la ecuacion 5-2, E representa la diferencia de las
electronegatividades de los dos atomos.
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Figura 5-4: Densidad de carga para el GaAs en la estructura cristalina zincblenda
fc = exp( 0:2(E)2) (5-2)
Sustitucion de un atomo de Ga por uno de Cr
El Cr es un metal de transicion (MT), cuyo numero atomico es 24, su conguracion electroni-
ca es Cr : [Ne]3s23p64s14p03d5, se caracteriza por tener orbitales d y s incompletos. En las
estructuras analizadas el Cr contribuye con 14 electrones al enlace.
Al sustituir un atomo de Ga por uno de Cr en la red, se encuentra que las bandas de energa
para spin-up y spin-down son diferentes entre s, de acuerdo con las gracas mostradas en las
guras 5-5 y 5-6. Igualmente la conguracion mostrada es diferente a las bandas de energa
de la estructura pura. El sistema exhibe un comportamiento half-metallic, comportamiento
relacionado con el espn del electron, en el que una orientacion de espn presenta un compor-
tamiento conductor y la otra orientacion un comportamiento aislante [1, 40]. Se encuentra
que el compuesto presenta un momento magnetico entero, de 3 B. La propiedad magnetica
se puede analizar tambien en las gracas de densidad de estados. En dichas gracas se puede
ver que para spin-up no se encuentra gap, dado que hay una continudad entre la banda de
valencia y la banda de conduccion. No sucede lo mismo para el caso de spin-down, en donde
se presenta un gap, de mayor energa que para el compuesto solo.
En la gura 5-5 se observa un traslapamiento de bandas, hecho que evidencia un caracter
metalico del Ga1 xCrxAs(x = 0:25) , en tanto que en la gura 5-6 se encuentra que el nivel
de Fermi esta en la mitad del gap o banda de energa prohibida por lo que todos los estados
con E < 0 en la gura estan ocupados, estos estados corresponden a la banda de valencia
(BV). La contribucion de orbitales del Ga, As y Cr en los distintos rangos de energa se
describe a continuacion:
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Figura 5-5: Bandas de energa para el GaAs 1x1x1 spin up, al sustituir un atomo de Ga por uno de Cr.
Contribucion de los orbitales del Ga, As y Cr a la densidad de estados
Entre -12 y -10 eV: orbitales 4p del Ga, 4s del As; entre -7 y -4 eV: orbitales 4s del Ga, 4p
del As y 4s del Cr y por debajo del nivel de Fermi y hasta -4 eV: orbitales 4p del Ga, 4p del
As y 3d del Cr.
La magnetizacion de la celda se debe a la polarizacion de spn del atomo de Cr, que corres-
ponde a 3.45 B como se muestra en la tabla 5-3, de los cuales 3.33 B corresponden al d,
0.05 B al s y 0.07 B al p.
En relacion con la gura 5-6 se observan tres regiones por debajo del nivel de Fermi: entre
-10 eV y -12 eV, la contribucion de electrones corresponde a los 4s del As, 4p del Ga y en
menor proporcion a 4s del Ga; la segunda region comprendida entre -4 eV y -7 eV, corres-
ponde a 4p del As y 4s del Ga; y la region mas cerca al nivel de Fermi, entre -0.7 eV y
-4 eV, tiene la mayor contribucion en electrones 4p del As y 4p del Ga. Se observa que la
contribucion de electrones 3d no es mayoritaria como en el caso de las bandas con spin down.
En la gura 5-7 se presenta la densidad de carga de la celda 1x1x1, al hacer una sustitucion
de un atomo de Ga por uno de Cr. Al analizar la conguracion como se encuentra que el As
que es mas electronegativo que el Cr , entonces atrae hacia s la carga.
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Figura 5-6: Bandas de energa para el GaAs 1x1x1 spin down, al sustituir un atomo de Ga por uno de
Cr. Contribucion de los orbitales del Ga, As y Cr a la densidad de estados
Figura 5-7: Densidad de carga para el GaAs celda 1x1x1, al sustituir un atomo de Ga por uno de Cr
GaAs con una vacancia de As
Al crear una vacancia de As en la posicion explicada en el captulo de estructuras, el com-
puesto no exhibe magnetizacion. Al analizar la graca 5-8 se observa que hay traslapamiento
de bandas en el punto M, evidenciandose el comportamiento metalico del material. La con-
tribucion de orbitales a la densidad de estados es la siguiente: para el intervalo entre -12 y
-10 eV posiblemente hay hibridacion de orbitales 4s del As y 4p del Ga; entre -4 y -7 eV la
contribucion mayoritaria la hacen los orbitales 4s del Ga y 4p del As; en el rango de energa
entre -0.8 y -4 eV corresponde a orbitales 4p del As y 4p del G; por debajo del nivel de
Fermi y hasta -0.8 eV la contribucion corresponde a los orbitales 4p del Ga, 4s del As y 4s
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del Ga, orbitales que pueden ser ocupados por los electrones de valencia como consecuencia
del traslapamiento de la banda de valencia con la de conduccion.
El GaAs es un compuesto III - V formado por Galio y Arsenico, con numeros atomicos 31 y
33 respectivamente. Teniendo en cuenta la contribucion electronica del Ga, que corresponde
a 13 electrones (3d104s24p) y del As a 5 electrones (4s24p3), al hacer la vacancia de As, el
nivel de Fermi sube como se muestra en la graca 5-8, en tanto que al hacer una vacancia
de Ga el nivel de Fermi baja, como se muestra en la gura 5-9. El material al poseer la
vacancia sigue siendo electricamente neutro, sin embargo sucede algo similar a los resultados
obtenidos cuando se hace dopaje tipo N y tipo P respectivamente.
Figura 5-8: Bandas de energa para el GaAs, 1x1x1 con una vacancia de As. Contribucion de los orbitales
del Ga y As a la densidad de estados
GaAs con una vacancia de Ga
En la gura 5-9 se observan las bandas de energa y densidad de estados para el GaAs en
su estructura zincblenda al generar una vacancia de Galio en la red en la posicion (0.0, 0.5,
0.5), se encuentra que el nivel de Fermi baja, como se explico en parrafos anteriores. Se
encuentran tres regiones denidas: entre -9 eV y - 13 eV, entre -4 eV y -7 eV y entre 1 eV y
-4 eV. A continuacion se describen las diversas contribuciones de los orbitales del Ga y del
As en cada una de las regiones mencionadas:
Entre -9 y -13 eV, la contribucion corresponde a orbitales s del As y p de Ga; contri-
buyen minoritariamente orbitales s del Ga y p del As
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Figura 5-9: Bandas de energa para el GaAs, 1x1x1 con una vacancia de Ga. Contribucion de los orbitales
del Ga y As a la densidad de estados
Entre -4 eV y - 7 eV, la contribucion correponde a orbitales p del As y s del Ga
Entre -4 eV y hasta el nivel de Fermi contribuyen orbitales p del As y p del Ga,
encontrandose que electrones ubicados en estos orbitales pueden ocupar posiciones por
encima del nivel de fermi, dando el caracter metalico al material
Para las estructuras de GaAs VAs y el GaAs VGa no se presentan diferencias en las bandas
de energa y densidad de estados para cada orientacion de spin porque el material no presen-
ta comportamiento magnetico, por tanto la densidad de estados es simetrica en cada caso.
Igualmente la conguracion de bandas de energa es similar para cada orientacion de spin.
5.2.2. Supercelda 1x1x2
Para la super celda 1x1x2 se realizaron sustituciones de un atomo de Ga por uno de Cr en
diferentes posiciones, la informacion se presenta en la tabla 5-2. Los datos reportados permi-
ten ver que la energa de formacion (Ef ) no presenta cambios signicativos al reemplazar un
atomo de Ga por uno de Cr en los sitios mencionados. Tambien se encuentra que al cambiar
un atomo de Ga por uno de Cr en (0.5 - 0.5 - 0.0) o (0.0 - 0.0 - 0.0) el valor de Ef es el
mismo. Teniendo en cuenta lo anterior se realizo la sustitucion del atomo de Ga por el de
Cr en la posicion (0.5 - 0.5 -0.0).
Para gracas las bandas de energa de la supercelda 1x1x2, se tuvieron en cuenta algunos
caminos de alta simetra en la PZB:  , M, X,  , A, M, X, A, mostrados en la gura 5-10
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Tabla 5-2: Energa de formacion para el Ga1 xCrxAs (x=0.125) en diferentes posiciones atomicas
Posicion Ef (eV)
0.5 - 0.5 - 0.0 1.66
0.5 - 0.0 - 0.25 1.67
0.5 - 0.5 - 0.5 1.67
0.5 - 0.0 - 0.75 1.67
0.0 - 0.5 - 0.75 1.67
0.0 - 0.0 - 0.0 1.66
0.0 - 0.5 - 0.25 1.67
tomada de http : ==www:cryst:ehu:es=cryst=getkvec:html.
.
Figura 5-10: PZB para una estructura tetragonal
Supercelda 1x1x2 sin vacancias ni sustitucion
En la super celda 1x1x2 para una estructura tetragonal del GaAs, posee gap directo en  ,
de acuerdo con la graca 5-11. La contribucion de orbitales para las bandas de energa es
similar a la estructura zincblenda, presentada en la gura 5-3.
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Figura 5-11: Bandas de energa para el GaAs 1x1x2. Contribucion de los orbitales de Ga y As a la
densidad de estados
Supercelda 1x1x2 con una sustitucion de un atomo de Galio por uno de Cromo
Al reemplazar un atomo de Ga por uno de Cr la supercelda 1x1x2 (Ga1 xCrxAs con
x=0.125), en la posicion (0.5 - 0.5 - 0.0) por las razones mencionadas en relacion con la
energa de formacion, se encuentra que la magnetizacion total es de 3 B y el atomo respon-
sable de ella es el Cr. Dicha magnetizacion se debe a la polarizacion de los espin del atomo
en mencion, que para este caso es de 3.46 B como se muestra en la tabla 5-3, de los cuales
para los electrones 3d del Cr el aporte es de 3.34 B, 0.07 B corresponden al p y 0.05 B al s.
Al comparar las gracas 5-5 y 5-12, que corresponden a las bandas de energa y DOS para
el GaAs al hacer al sustitucion de un atomo de Ga por uno de Cr, en las estructuras 1x1x1
y 1x1x2 respectivamente, se encuentra que para la orientacion de spin up el material es
metalico. Al analizar las gracas 5-6 y 5-13 para las estructura mencionadas se encuentra
que para la orientacion de spin down, el material es aislante. En estas ultimas gracas el
nivel de Fermi esta en la mitad del gap o banda de energa prohibida, por lo que todos los
estados con E < 0 en dichas gracas corresponden a la banda de valencia (BV) y estan ocu-
pados. Al comparar las gracas 5-12 y 5-13 se encuentra que el sistema es \half-metallic",
con un valor de magnetizacion entero de 3 B. La magnetizacion encontrada en el presente
trabajo y el comportamiento que exhibe el material esta de acuerdo con datos reportados
experimentalmente [2].
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Figura 5-12: Bandas de energa para el GaAs 1x1x2 reemplazando un atomo de Ga por uno de Cr, spin
up. Contribucion de los orbitales de Ga, As y Cr a la densidad de estados total
Figura 5-13: Bandas de energa para el GaAs 1x1x2 reemplazando un atomo de Ga por uno de Cr spin
down. Contribucion de los orbitales de Ga, As y Cr a la densidad de estados
Supercelda 1x1x2 con una vacancia de As
Al generar una vacancia de As en la supercelda 1x1x2 se encuentra que el nivel de fermi
sube, como se explico para el caso similar en la estructura 1x1x1. Las bandas de energa
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y densidad de estados se presentan en la gura 5-14. La vacancia se realizo en la posicion
atomica explicada en el captulo de estructuras.
La contribucion de orbitales para la super celda 1x1x2 cuando se genera la vacancia de As
mostrada en la gura 5-14, se describe a continuacion: Entre -10 y -12 eV corresponden a
orbitales 4s del As y 4p del Ga, entre -4 y -7 eV corresponden a orbitales 4s Ga y 4p As, y
entre -0,7 y -4 eV la contribucion corresponde a los orbitales 4p del As y 4p del Ga. Estos
resultados son similares a los encontrados para la estructura 1x1x1 con una vacancia de As
en la red, como se muestra en la gura 5-8.
Figura 5-14: Bandas de energa para el GaAs 1x1x2 con una vacancia de As. Contribucion de los orbitales
de Ga y As a la densidad de estados
Supercelda 1x1x2 con una vacancia de Ga
Al generar una vacancia de Ga en la estructura 1x1x2, el nivel de fermi baja, comportamien-
to debido a la contribucion electronica de cada atomo como se explico en la celda 1x1x1.
La estructura de bandas y densidad de estados para la estructura descrita se presenta en la
gura 5-15.
Para la estructura 1x1x2 con la vacancia de Galio, se encuentra que en el rango de energas
entre -10 y -12 eV la contribucion de orbitales corresponde a los 4s del As y 4p del Ga, entre
-4 y -7 eV a orbitales 4p del As y 4s del Ga, y entre 0.7 y -4 eV a orbitales 4p del As y 4p
del Ga, como se muestra en la gura 5-15. Descripcion que es similar a la presentada pa-
ra la estructura 1x1x1, al hacer la vacancia de Ga en la red, como se presenta en al gura 5-9.
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Figura 5-15: Bandas de energa para el GaAs 1x1x2 con una vacancia de Ga. Contribucion de los orbitales
de As y Ga a la densidad de estados
Para las estructuras de GaAs VAs y el GaAs VGa de la super celda 1x1x2, no se presentan
diferencias en las bandas de energa y densidad de estados para cada orientacion de spin
porque el material no presenta comportamiento magnetico, por tanto la densidad de estados
es simetrica en cada caso. Igualmente la conguracion de bandas de energa es similar para
cada orientacion de spin.
5.2.3. Supercelda 2x2x2
Super celda 2x2x2 sin vacancia ni sustitucion
Para la gura 5-16 se encuentra que el GaAs posee gap directo en   con un valor de 0.25 eV,
valor que concuerda con datos teoricos reportados en la literatura, como se menciono para la
celda 1x1x1. Se evidencian tres regiones; entre -10 eV y -12 eV, la contribucion corresponde
a electrones 4s del As y 4p del Ga; entre -4 eV y -7 eV, mayoritariamente aportan los 4p
del As y los 4s del Ga, en menor proporcion los 4s del As; y en la region cercana al nivel
de Fermi, entre 0 eV y - 4 eV, contribuyen los electrones 4p del As y 4p del Ga, como se
describio para las estructuras 1x1x1 y 1x1x2. El hecho de poseer gap directo hace el material
atractivo para su uso en diversos dispositivos, como por ejemplo en heteroestructuras para
emisores [41], fabricacion de celdas solares [42], entre otros.
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Figura 5-16: Bandas de energa para el GaAs 2x2x2. Contribucion de los orbitales del Ga y As a la
densidad de estados
Supercelda 2x2x2 con una sustitucion de un atomo de Galio por uno de Cromo
Al hacer la sustitucion de un atomo de Ga por uno de Cr en la supercelda 2x2x2, la con-
centracion del dopante es de 0.03125. El compuesto presenta un comportamiento magnetico,
como se describio para la celda 1x1x1 y la super celda 1x1x2, en este mismo caso. El momen-
to magnetico total es de 3 B. El responsable de la magnetizacion es el atomo de Cr, quien
presenta polarizacion de espn de 3.56 B, como se muestra en la tabla 5-3, de los cuales el
mayor aporte esta en los electrones d, que corresponden a 3.43 B, 0.06 B corresponden
al s y 0.08 B al p.
En la graca 5-17 se observan cuatro regiones bien denidas: La primera entre -10 eV y
-12 eV, para ella la contribucion electronica corresponde a electrones 4s del As y 4p del
Ga; la segunda entre -4 eV y -7 eV donde de manera mayoritaria contribuyen electrones 4s
del Ga y 4p del As y en menor proporcion 4s del As y 4p del Ga; la tercera region com-
prendida en un rango de energa entre -0.4 eV y -4 eV, corresponde a electrones 4p del Ga,
4p del As y 3d del Cr; nalmente una region que es interesante dado que se presenta un
comportamiento metalico en la direccion de spin up, corresponde al rango de energas entre
-0.4 eV y 0.4 eV, donde la contribucion mayoritaria esta para electrones 3d del Cr y 4p del As.
Al analizar la gura 5-18 se evidencian tres regiones: entre -10 eV y -12 eV la contribucion
corresponde a electrones 4s del As, en menor proporcion a electrones 4p y 4s del Ga; para
energas entre -4 eV y -7 eV la contribucion corresponde a electrones 4s del Ga y 4p del As;
y para la region mas cercana al nivel de Fermi, la contribucion corresponde a electrones 4p
del As y 4p del Ga. Teniendo en cuenta los resultados de las bandas de energa y densidad
de estados de la supercelda 2x2x2 al hacer la sustitucion de un atomo de Ga por uno de Cr,
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Figura 5-17: Bandas de energa para el GaAs 2x2x2 al hacer una sustitucion de un atomo de Ga por uno
de Cr para spin up. Contribucion de los orbitales del Ga, As y Cr a la densidad de estados
se evidencia el comportamiento \Half metallic", tal como se describio para la celda 1x1x1 y
supercelda 1x1x2 al hacer la sustitucion de un atomo de Ga por uno de Cr en la red.
El compuesto Ga1 xCrxAs con una concentracion de la impureza de 0.03125, se puede consi-
derar un Semiconductor Magnetico Diluido (SMD), el cual es un semiconductor dopado con
impurezas magneticas [43]. A esta clase pertencen el In1 xMnxAs [44] y el Ga1 xMnxAs
[45], entre otros. En dichos sistemas las concentraciones del Mn, o en general de los metales
de transicion (Transition Metal - TM) tienen concentraciones tpicas entre 0.03 y 0.08. Para
el presente trabajo cuando la concentracion es de 0.25 (celda 1x1x1) y de 0.125 (supercelda
1x1x2) el material es semiconductor magnetico, pera la concentracion de 0.03125 (supercelda
2x2x2) el material es un SMD.
Supercelda 2x2x2 con una vacancia de As
Al hacer una vacancia de As en la estructura, se encuentra que el nivel de Fermi sube, esto
se debe a la contribucion electronica de los atomos de Ga y los atomos de As presentes en la
estructura. Se encuentran 3 regiones bien denidas: entre -10 eV y -13 eV la contribucion de
electrones es para los 4s del As y 4p del Ga; entre -4 eV y -7 eV la contribucion corresponde
a electrones 4s del Ga y 4p del As y para la region cercana al nivel de Fermi -0.4 eV y -4 eV
la contribucion corresponde a electrones 4p del As y 4p del Ga.
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Figura 5-18: Bandas de energa para el GaAs 2x2x2 al hacer una sustitucion de un atomo de Ga por
uno de Cr para spin down. Contribucion de los orbitales del Ga, As y Cr a la densidad de
estados
Figura 5-19: Bandas de energa para el GaAs 2x2x2 con una vacancia de As. Contribucion de los orbitales
del As y Ga a la densidad de estados
Supercelda 2x2x2 con una vacancia de Ga
Al generar una vacancia de Ga en la estructura, se encuentra que el nivel de fermi baja. Se
evidencian tres regiones: entre -10 eV y -12 eV la contribucion de electrones corresponde a
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los 4s del As y 4p del Ga; entre -4 eV y -7 eV la contribucion corresponde a los 4p del As y
4s del Ga; y entre 0.3 eV y -4 eV la contribucion es para electrones 4p del As y 4 p del Ga.
Figura 5-20: Bandas de energa para el GaAs 2x2x2 con una vacancia de Ga. Contribucion de los orbitales
de As y Ga a la densidad de estados
Para las estructuras de GaAs VAs y el GaAs VGa no se presentan diferencias entre las bandas
de energa y densidad de estados para cada orientacion de spin porque el material no pre-
senta comportamiento magnetico, la magentizacon total es cero (0), por tanto la densidad
de estados es simetrica en cada caso. Igualmente la conguracion de bandas de energa es
similar para cada orientacion de spin.
En la tabla 5-3 se presenta el momento magnetico en Ga1 xCrxAs, para las tres concentra-
ciones trabajadas x=0.25, x=0.125 y x= 0.03125. Se muestra el momento magnetico de la
impureza 3d, quien induce momento en los atomos vecinos de As. Igualmente se presenta el
momento magnetico total de la celda.
Tabla 5-3: Momento magnetico en Ga1 xCrxAs. Las unidades del momento magnetico son B
x=0.25 x=0.125 x= 0.03125
Cr 3.45 3.46 3.55
(GaCr)As As -0.17 -0.15 -0.15
celda 3.00 3.00 3.00
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El momento magnetico total en los casos presentados al hacer la sustitucion de un atomo de
Ga por uno de Cr en las estructuras consideradas es de 3 B (resultado que corresponde al
enunciado con \celda" en la tabla anterior) independiente de la concentracion del dopante,
esto esta de acuerdo con lo reportado por Sandratskii et al [1].
En las gracas de bandas presentadas es este captulo se encuentra una brecha de energa
entre -7 eV y -10 eV, que separa la parte superior de la banda de valencia de la profunda.
Esta separacion se da en los electrones que se encuentran muy cerca de los atomos en la
red cristalina y correponden a estados del core, de aquellos electrones de valencia o electro-
nes que no estan ligados fuertemente, y son los responsables del comportamiento qumico
del material. Para el dise~no de materiales y dipositivos electronicos y optoelectronicos, los
electrones que interesan son los que estan cerca al nivel de Fermi.
5.3. Variacion de la magnetizacion total y de la constante
de red en funcion de la Concentracion de la Impureza
La diferencia entre la densidad de estados up y down indican la presencia de una mag-
netizacion total. Esta se puede expesar como: MT =  B
R
m(r)dr =  B(N"   N#).
Donde m(r) = n"(r)   n#(r) y n que representa la densidad de carga, se dene como:
n"(r) =
PN"
i=1j "(r)j2 y n#(r) =
PN#
i=1j #(r)j2 [46].
Teniendo en cuenta lo anterior se calculo la magnetizacion para las estructuras zincblenda
(1x1x1) y para las superceldas 1x1x2 y 2x2x2, dicha informacion se presenta en la tabla 5-4
Tabla 5-4: Magnetizacion Total para los compuestos estudiados para el GaAs en la estructura zincblenda,
y en las superceldas 1x1x2 y 2x2x2
Estructura MT 1x1x1 MT 1x1x2 MT 2x2x2
GaAs 0.00 0.00 0.00
GaAs VGa 0.00 0.00 0.00
GaAs VAs 0.00 0.00 0.00
GaAs GaCr 3.00 3.00 3.00
GaAs AsCr 4.56 3.61 2.94
De acuerdo con los resultados presentados en la tabla 5-4, se encuentra que para las tres
concentraciones trabajadas (x=0.25, x=0.125 y x=0.03125) en las siguientes estructuras:
GaAs puro, GaAs VGa y el GaAs VAs no hay magnetizacion total, es decir que todos los
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espines de los electrones en la estructura estan apareados, no siendo el caso para el GaAs
GaCr, en donde hay magnetizacion. Por ejemplo en la celda 1x1x1, para el caso en que se
hace la sustirucion de un atomo de Ga por uno de Cr, se encuentra que N"B = 37.9301
B, y N#B = 34.9479 B, por lo anterior al hallar la MT se encuentra que corresponde a 3
B. En el caso del GaAs sin vacancias, ni sustitucion al hallar N"B corresponden a 35.9352
B y la N#B = 35.9352 B, al hallar la MT se encuentra que es cero (0).
La informacion relacionada en la tabla 5-4 se presentan en la gura 5-21
Figura 5-21: Magnetizacion total en funcion de la concentracion de la Impureza
En la tabla 5-5 se presenta la variacion de la constante de red para las estructuras estudiadas
en funcion de la concentracion.
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Tabla 5-5: Constante de red para el GaAs con una concentracion de Cr de 0.25, 0.125 y 0.03125, corres-
pondientes a la estructura zincblenda, y a las superceldas 1x1x2 y 2x2x2 respectivamente.
Estructura a (Bohr) 1x1x1 a (Bohr) 1x1x2 a (Bohr) 2x2x2
GaAs 10.99 10.98 10.98
GaAs GaCr 10.97 10.99 11.00
GaAs VGa 10.40 10.82 10.94
GaAs VAs 10.75 10.88 10.95
Figura 5-22: Variacion de la constante de red en funcion de la concentracion de la Impureza
De acuerdo con los resultados presentados en la tabla 5-5 y en la gura 5-22 se evidencia
que:
Al hacer la sustitucion de un atomo de Ga por uno de Cr, se encuentra que la constante
de red no vara signicativamente (analizando el caso en cada estructura), esto se debe
a que la distribucion de carga es similar para el atomo de Ga y el de Cr.
Al generar la vacancia de Ga, del material se esta quitando un atomo cuya contribucion
electronica (electrones de valencia) es de 14 electrones, por ello y debido tambien a las
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fuerzas de atraccion entre los atomos restantes la constante de red disminuye, y lo hace
en mayor proporcion que para cuando se genera la vacancia de As, cuya contribucion
electronica es de 5 electrones de valencia.
Igualmente si se tiene en cuenta la energa de atraccion y repulsion entre los atomos
comprometidos en la estructura, para el caso de la sustitucion del atomo de Ga por el
de Cr la energa en orden de magnitud es similar que la de la estructura limpia, por
ello la constante de red no varia drasticamente al hacer la sustitucion en mencion; para
cuando se genera la vacancia de Ga la energa de atraccion se hace mayor en relacion
con la estructura pura de ello se puede deducir que la constante de red disminuye, en
cambio para cuando se hace la vacancia de As la energa de repulsion es menor que
para la estructura limpia pero ligeramente mayor que para cuando se hace la vacancia
de Ga, por ello la constante de red disminuye con respecto a la estructura pura pero
es mayor que en el caso de la vacancia de Ga.
6 Conclusiones
Dentro de los resultados mas importantes del presente trabajo, esta el hecho de que
al adicionar una impureza de Cr en la estructura Ga1 xCrxAs, el material exhibe
un comportamiento para una orientacion de espn conductor y para la otra aislante,
comportamiento conocido como \haf-metallic", este hecho lo convierte en un material
atractivo para uso en espintronica, por la posibilidad de modular ademas de la carga, el
espn. La magnetizacion correspondiente es de 3 B, independiente de la concentracion
del dopante. El responsable de la magnetizacion es el atomo de Cr, especcamente los
electrones 3d, quienes se hibridizan con electrones 4p del As.
De acuerdo con los resultados encontrados, al analizar la energa de formacion para
las estructuras del GaAs en la celda 1x1x1 y superceldas 1x1x2 y 2x2x2, se encuentra
que la conguracion energeticamente mas favorable corresponde al GaAs al hacer una
sustitucion de un atomo de Ga por uno de Cr en la red, en los tres casos.
El GaAs en su estructura limpia, sin sustituciones ni vacancias, posee gap directo. Este
hecho lo convierte en un material atractivo para su uso en celdas solares, heteroestruc-
turas para emisores de luz, entre otros. Cerca al nivel de Fermi para este material
se encuentra que la contribucion electronica correponde a electrones 4p del As y 4p
del Ga, y estando aun en el core, entre -4 eV y -7 eV la contribucion corresponde a
electrones 4p del As y 4s del Ga. Dicho material no presenta magnetizacion.
Al realizar una vacancia de As en la estructura, se encuentra que el compuesto no
presenta magnetizacion y que el nivel de Fermi sube, esto como consecuencia del exceso
de electrones que quedan en el material. Al realizar la vacancia de Ga, el nivel de Fermi
baja, como consecuencia del exceso de huecos en el material, el compuesto no presenta
magnetizacion dado que todos los electrones quedan apareados.
Del material estudiado en el presente trabajo se pueden analizar tanto las propieda-
des opticas como las termodinamicas, para las concentraciones propuestas (x=0.25,
x=0.125 y x=0.03125). Lo anterior para indagar por las aplicaciones del compuesto
en optolectronica. Igualmente se pueden analizar otras concentraciones del dopante,
que lo ubiquen dentro de los SMD y permitan hacer comparaciones de las propiedades
enunciadas anteriormente en funcion de la concentracion.
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